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論 文 内 容 の 要 旨 
 本研究は、従来不可能であった、計算量をモデルサイズに比例する程度に抑えるオーダーN 計算と深さ方向に無限
に続く結晶等の半無限系を扱う計算を第一原理的に行うことができる手法を開発することを目的とした。以下に、本
論文の要旨をまとめる。 
 第２章では、第一原理分子動力学計算を行うにあたって必要な量子力学の基礎知識と、本研究の計算手法が基づい
ている密度汎関数理論の説明を行った。 
 第３章では、実空間差分法に基づく第一原理分子動力学法について説明を行った。この章ではまず実空間差分法の
基本原理についての説明を行った。そして Poisson 方程式から導出される連立方程式の効率的な計算方法の紹介を行
った。最後に、さまざまな周期系を考慮した時のロングレンジクーロンポテンシャルに関する計算方法について説明
した。 
 第４章では、計算量をモデルサイズに比例する程度に抑えることができるオーダーN 理論について述べた。まず、
オーダーN 計算を第一原理計算で実現するために開発された Direct Minimization 法（DM 法）について説明を行い、
従来法による計算結果との比較を行い、正確性を実証した。さらに、空間に局在した軌道“Localized Orbital”を
DM 法に導入することで、オーダーN 化を行い、その計算精度・速度に関して検証を行った。 
 第５章では、オーダーN 理論で用いられる“Localized Orbital”を利用することにより、半無限系の電子状態計算
への応用の可能性に関して説明を行った。計算モデルとして無限に続くバルクに挟まれたナノ構造体を用いて電子状
態計算を行い、解析解、実験および他の手法により知られている結果と比較することにより、その計算結果について
検証を行った。 
 第６章では、本研究で得られた成果をまとめ、本論文の総括を行った。 
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論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 近い将来、現実になるであろうナノデバイスにおける、原子スケールの素子の電気的特性には、電子の波動性や粒
子性が顕著になり、従来の古典電磁気学の予想を超える電子輸送現象が現れることが予想されている。特に、界面・
表面付近に局在する特異な電子状態の評価が重要性を増している。現在、このような電子状態を正確に計算するため
に、固体表面のように深さ方向に無限に続く結晶等の半無限系を正確に取り扱うことのできる、量子力学の第一原理
に基づいた計算手法はほとんどない。その数少ない計算手法においても、スラブモデル、ジェリウム、local charge 
neutrality 等の不正確なモデル化や近似を用いる必要があり、精度の頭打ちが懸念される。また、計算量が膨大であ
り、現実的なサイズのモデルの計算を行うことは困難である。本論文では、表面・界面付近のナノ構造の電子状態を、
深さ方向に無限に続く結晶をも含めたモデルを用いて計算する手法を開発し、計算結果と実験結果との比較によって
本計算手法の有用性を実証するとともに、表面・界面付近のナノ構造の電子状態の詳細な解析を行っており、以下の
ような有用な成果を得ている。 
⑴波動関数が満たす微分方程式を解くにあたって最も計算量が多い部分の負担を軽減するために、空間に局在した
Localized Orbital を用い、第一原理的にオーダーN 計算を実行できる計算手法を開発することによって、計算時間の
大幅な減少に成功している。 
⑵ナノ構造と一対の深さ方向に無限に続く電極を一体として扱うモデルにおいて、上述の Localized Orbital の持つ
利点を応用することにより、これまで扱うことの難しかった半無限に広がった結晶表面を計算モデルに含めることを
可能にしている。 
⑶金の巨大なカイラルナノチューブモデルに対して本計算手法を適用し、従来法では不可能であった現実的な大きさ
のモデルを用いて電子状態を短時間で計算できることを実証している。 
⑷開発されたプログラムを用いて、半無限電極に挟まれたナノ構造体の電子状態を計算し、解析解および実験によっ
て得られている結果と比較することで、本計算手法の有用性を実証している。 
⑸Si/SiO2 界面中の酸化膜中に点欠陥を含むモデルに本手法を適用し、従来法では扱いが難しい電子状態を計算する
ことに成功し、欠陥の入り方による帯電量の違いを見積もることに成功している。 
 以上のように本論文は、表面・界面付近のナノ構造における電子状態に対する第一原理計算手法を確立し、その有
用性の評価を行ったもので、将来のナノデバイスの開発に寄与するところが大きい。よって本論文は博士論文として
価値あるものと認める。 
